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【９】 K 吸着 Pd(110)表面の研究：実験と第一原理計算 東山 
fcc 遷移金属の(110)表面では、自発的に、あるいは異種原子の吸着によって missing-row
（MR）型再構成が起こる。Pd(110)表面に微量（< 0.1ML）の Kを吸着させると 1x2MR 構造
に再構成することが知られている。STM と LEED による実験から、Kが吸着量の増加ととも
に一次元鎖を形成して秩序化することを以前提唱した。これを検証するために、密度汎関
数理論を用いて構造と電子状態、特に仕事関数の吸着量依存性を調べたので報告する。 
計算手法は前年度の報告と同様である。Kの吸着量は 1x2 構造（1/12 ML）から一次元鎖
（1/3 ML）まで考察した。初期吸着位置として hollowサイトを仮定してエネルギーと力に
よる構造最適化を行った。 
図 9は Kが 1x2表面に吸着したときの仕事関数の変化である。比較のため、1x1表面に一
次元鎖が形成されたと仮定した場合の計算も示している。実験と計算の一致は非常に良い。
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図９：仕事関数の K 吸着量依存性。基準は 1x1 表面（実験 5.13eV、計算 4.88eV） 
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1. 研究成果最適展開支援プログラム FS ステージ探索タイプ（科学技術振興機構） 平
成26年～27年度；研究課題「水溶液中アニオンの高速・高密度貯蔵技術の開発」（代
表：守友 浩）133万円 
2. 日本板硝子財団 平成 27年度;研究課題「配位高分子をベースとしたリチウムおよ
びナトリウムイオン二次電池材料の開発」（代表：守友 浩）; 研究経費 90万円
挑戦 
3. 新技術開発事業団復興支援特定研究助成 2014 平成 27年度～28年「放射性 Csイオ
ンの高速除去技術と濃縮技術の開発」（代表：守友 浩）288万円 
4. 矢崎財団 平成 27 年度～29 年度; 「配位高分子を用いたナトリウムイオン電池材
料の開発」（代表：守友 浩）; 研究経費 200万円 
5. 人材育成費補助事業 Nanotech Career-up Alliance (CUPAL) Nanotech Research 
Professional (NRP) 平成 26-27 年 「電池材料の原子レベル構造観測とナノ電池




能ナトリウムイオン電池正極材料の開発」（代表：小林 航）; 100万円 
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8. 人材育成費補助事業 Nanotech Career-up Alliance (CUPAL) Nanotech Research 
Professional (NRP) 平成 26年～２8年;「ナノポーラス材料におけるイオン分布の
空間・時間変化の可視化」（代表：柴田恭幸）; 研究経費 1000万円/2年、就職の
ため 2016年 3月 31日に中止 
9. 平成 27年度筑波大学研究基盤支援プログラム（Aタイプ）、平成 27年度;「配向制
御したナトリウムイオン二次電池正極薄膜の作成と電気化学特性の評価」（代表：
柴田恭幸）; 研究経費 93万円 
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2. 熱電変換に関する記事:日刊工業新聞 2015.8.24「熱電変換セルを安価に」 
3. 共同研究に関する記事:日本経済新聞 2015.8.7「筑波大、共同研究を強化」 
4. Rognvaldur Lindal Magnusson君が IWP2015 においてポスター賞を受賞 
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